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Blocking vs Non-Blocking Communication Between 
 Quantum Chemistry Applications and Middleware 

 GAMESS has been integrated with NICAN middleware tool. 

 The existing communication is via Sockets API. (Blocking communication) 

 Nonblocking functionality is implemented. It eliminates the overhead of processing by NICAN.

 Threading is used to acheive the Nonblocking functionality. A thread spawned for each function call by  

   GAMESS is serviced by NICAN in parallel with other threads. 

 For performance testing of GAMESS, wall clock times of several runs in different scenarios including both  

 Blocking and Nonblocking modes are recorded.
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A Better Approach

 

!""Blocking mode of communication is used
   until an adaptation is invoked.

!""Later, once an adaptation is invoked,      
   switch to nonblocking mode.
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         Experiment Setup

!"Disk I/O Contention may
   exist throughout the run

   time of a job. This is 

   achieved using a file system

   benchmark utility IOzone.

!"NICAN takes 10 seconds
   to process a request and

   return( this can be 

   attributed to the load on 

   NICAN and a weak Net

   work connection).
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   16,24,32,40 cores on a set

   of 5 compute nodes on the

   Dynamo. 

            Observations

!"5'067%'&(*08"+'2,"*0"81$9:
  (A) does not perform better  

  as there is an overhead of an 

  iteration running in conventi

  onal mode during Disk I/O 

  contention.This is due to the

  fact that GAMESS is not able 

  to see the adaptation until next iteration unlike Blocking mode.
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  an adaptation, averting the overhead of processing by NICAN.
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  NICAN takes for the processing of a request.
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  Contention that does not force GAMESS to adapt.
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